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Etude "ab initio" des propriétés structurales électroniques et magnétiques des agrégats binaires MonS(n=1-10) et AgnSn (n=1-4, m=1-4)
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Résumé :
      Ce travail porte sur une étude ab initio des propriétés structurales, électroniques et magnétiques des agrégats de molybdène dopés par un seul atome de soufre MonS (n=1-10) ainsi que les agrégats AgnSm0/- (n=1-4 et m=1,4) à l'état neutre et anionique. Les calculs ont été effectués avec le code VASP qui est basé sur la théorie de la fonctionnelle de la densité électronique et les ondes planes. Les interactions d'échanges et de corrélations sont traitées dans le cadre de l'approximation du gradient généralisé. Nous  avons commencé par l'étude des propriétés structurales des agrégats du molybdène pur, ensuite nous nous sommes intéressés aux propriétés structurales, électroniques et magnétiques des agrégats dopés de (MonS). Nous avons montré que l'adsorption d'un seul atome de soufre peut donner lieu à des modifications notables de la structure de Mon pur, ainsi que les propriétés physico-chimiques. Pour les agrégats AgnSm0/- , nous avons constaté les atomes de soufre préfèrent être adsorbés sur sites ou elles établissent 2 ou 3 liaisons avec l'argent. L'ajout successif de  soufre crée des structures compactes avec des propriétés physico-chimiques différentes. 
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